


































































































































































































( 3 )拡散定数や，動径分布関数. x線や中性子線の散乱強度，弾性定数のテンソル成
分算出などの二次解析機能が充実しています。
( 4 )分子動力学シミュレーターは，温度制御にスケーリング法および Nose法，圧力制
御に Parrine llo-R油man法を採用しており，任意の温度・圧力の組合せにつ
いて，自在に設定したシミュレーションが行えます。
( 5) MDL Mo 1 f i 1 e形式の分子構造データ.ICSD形式の結晶構造データなど著名なデー
タ形式とのインターフェ ースがとれます。 また，各種入出力ファイルのフォ ーマ
ットを公開しているので他の解析プログラムとの連携が行えます。
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今回の IMAS P HYCJの導入によって これまでは生体高分子分野の研究者に限れ
れていた分子動力学の利用分野が機能性材料、また金属、セラミックスといった無機物分
野にまで拡大しました。センターを共同利用施設としてとらえた場合、様々な"材料"研
究者に計算機リソースを提供拡大していくことは極めて重要な責務です。特に現状では C
PUは稼働率が高いが利用者や利用部署が限られているという声も聞こえています。今回
の汎用分子動力学システムの導入により、利用できる分野の研究者数が飛躍的に拡大する
ことを期待します。
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